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X 線結晶構造解析のデータより分子構造の Web 教材を開発した。本学授業での実践により、本教材の有効性
が示された。 
 













型 は 、 原 子 を 球 、 結 合 を 棒 で 示 す 球 棒 モ デ ル





Chem ３ D （ PerkinElmer 社 、 バ ー ジ ョ ン に よ り
ChemBio3D も）であり、化学・生物学および関連分
野の研究において不可欠なツールの一つである。こ
の ほ か に も 、 ChemSketch （ ACD/Labs 社 ） や
Avogadro[2]などのソフトウェアが広く使用されている。
図１にはスクロース（C12H22O11）の構造を示す。図１a















図１ スクロースの構造 a) ChemDraw による構造
式 b) ChemBio3D による立体構造（球棒モデル） 
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2. 分子構造の Web 教材の作成 
2.1 X 線結晶構造解析 
 教科書に掲載されている物質を中心に、以下の物
質の X 線結晶構造解析を行い、そのデータを Web








・ビタミン C（アスコルビン酸）  
・フェロセン 
 測定装置は、Bruker AXS 社製の CCD 搭載単結
晶 X 線構造解析装置 SMART APEXⅡで、X 線源









解析結果である res ファイルを Web 上で公開してい
る（表 1）。これには、結晶の単位格子や対称操作、
各原子の座標位置や熱振動楕円体で表現するため
の 6 つの異方性温度因子パラメータなどが含まれる。 
2.2 結晶構造可視化ソフトウェア「VESTA」 
 この res ファイルを結晶構造描画ソフトウェアで読み
込めば、分子構造を可視化することができる。装置に
附属しているソフトウェアや、DIAMOND（Crystal 













には無料で使用できる。VESTA ver. 3.3.8 は、本学
情報処理センターの全端末（Win、Mac の両方）にイ
ンストールされている（2017 年 1 月現在）。 
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 さらに、分子全体の構造に注目すると、図 1 と図 2
の立体構造は明らかに異なっている。実際の結晶中
の構造である図 2 と比較して、図 1b は分子内および
分子間の相互作用や分子のパッキングなどが全く考
慮されていないのが理由の 1 つであろう。 
2.3 分子構造結晶の動画の作成 




3. Web 教材の授業実践 
 以下に本 Web 教材を活用した授業実践を示す。 
・化学実験Ⅰa：理科教育専攻 2 年次必修 21 名 
・化学実験Ⅰb：理科コース 2、3 年次必修 30 名 
・化学実験Ⅱ：理科教育専攻 3 年次選択必修 9 名 





表 1 res ファイルの例 
TITL sucrose in P2(1) 
CELL 0.71073 7.7366 8.6864 10.8431 90.000 102.960 90.000 
ZERR 2.00 0.0012 0.0014 0.0017 0.000 0.002 0.000 
LATT -1 
SYMM -x, y+1/2, -z 
SFAC C  H  O 
UNIT 24  44  22 
（途中省略） 
O1     3   0.958912   0.505649   0.672518  11.000000   0.014750 =  
           0.016860   0.021320  -0.003430   0.006200  -0.000720 
H1     2   0.851923   0.475179   0.653789  11.000000  -1.500000 
O2     3   0.681338   0.650872   0.787602  11.000000   0.010520 =  
           0.011700   0.016680   0.003660   0.002060  -0.001070 
（途中省略） 
C1     1   0.951531   0.663856   0.709018  11.000000   0.015700 =  
           0.015500   0.018580   0.001640   0.006650  -0.001450 
AFIX 23 
H22    2   0.880960   0.722712   0.636854  11.000000  -1.200000 
H21    2   1.073173   0.706773   0.728765  11.000000  -1.200000 
AFIX 0 
C2     1   0.870341   0.684901   0.822927  11.000000   0.010200 =  
           0.010330   0.016650   0.000980   0.002790  -0.000710 
AFIX 13 
H20    2   0.886508   0.794387   0.851709  11.000000  -1.200000 
AFIX 0 
（途中省略） 
HKLF 4 1 1 0 0 0 1 0 0 0 1 
END 
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図 2 X 線結晶構造解析によるスクロースの構造
（熱振動楕円体、確率 50%） a) -143℃ b) 23℃ 
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